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論 文 内 容 の 要 旨 
 デカメチルフェロセン-TCNE 系は分子磁性の先駆けともいえる化合物であり、理論、実験の両面からその強磁性
発現機構について多くの研究がなされて来た。本研究においては、このドナー、アクセプター一次元鎖系をモデリン
グの手法を用いて解析を行なった。これまでの研究においては、主にスピン分極機構（McCon nell I 機構）と電荷移




I 機構を主張した O. Kahn は 1993 年シクロペンタジエニル環上のスピンの符合によって、McConn ell I と McConn 
ell II のどちらが妥当であるかを決定できることを主張した。行なったスピン分極型ハイブリッド DFT 計算において、
計算より求められた有効交換積分値は実験と良い一致を示した。この電子状態を用いてスピン密度の解析を行なった
所、環上のスピンの符合は負であることが明らかになり、この結果は McConn ell I 機構を支持するものであった。自
然軌道解析からは、遷移金属とアクセプター間の SOMO-SOMO の重なりは０に近い値であり SOMO の直交による
強磁性発現が示唆された。その一方、スピン分極を示す、シクロペンタジエニル環上に現れる自然軌道の占有数から
スピン分極が現れていることが確認できた。デカメチルフェロセン-TCNE 系において定量的にスピン分極の効果を
見積もるために、密度汎関数からの自然軌道を用いた DNO-CA SCI｛3，3｝を行い、SOMO の相互作用による有効
交換積分値の寄与を求めた。結果は SOMO の相互作用による有効交換積分値は小さいものであることが明らかとな





等の報告した OH 架橋型マンガンポルフィリンダイマーの X 線構造解析の結果を用いることで、酸素架橋及び、OH
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